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 Andersonلقد تمت دراسة تأثيرات المسافة والحجب على الشحنة الموثرة للذرة الملتصقة وفقا لنموذج اندرسون  
– Newns المعتمد على الزمن من خلال نظرية الالتصاق الكيميائي، اذ تم استخدام صيغة تحليلية تمثل الشحنة المؤثرة 

للذرة الملتصقة تأخذ بالاعتبار التنافر بين الإلكترونات المتعاكسة البرم في الذرة الملتصقة والمتمثل بطاقة الترابط 
Correlation energy بينما حسب [1] .و تم استخدام صيغة تحليلية للجزء المعدني من طاقة الالتصاق الكيميائي 

الجزء الايوني عدديا. إن طاقات الالتصاق الكيميائي حسبت كدالة لوجه السطح المستخدم فضلاً عن التأثيرات أعلاه. أما 
. هذه الحسابات [1]مجال القلع فقد استخرج من حسابات طاقة الربط وذلك بالاستفادة من نموذج التحدب الصوري للقلع 

 أظهرت تقاربا جيدا مع النتائج العملية المتوفرة مما يشير إلى صحة التقريب المستخدم.
 

: Key Wordsمفاتيح الكلمات 
 Binding  طاقة الربط     ˇ    Chemisorption    ،    الالتصاق الكيميائي  Field Desorption مجال القلع 

energy     ،   سطوح الجهد Potential energyلنموذج التحدب الصوري          Image hump model  
 

ب  ل لقخ  ئك
 يعد موضوع القلع من الموضوعات المهمة في علم فيزياء السطوح لارتباطه المباشر بموضوع الالتصاق الذي 

يعتبر عملية عكسية للقلع، ولان الدراسات العملية للظواهر التي تحدث على السطح تركز بالدرجة الأساس على طاقة الربط 
Binding energy  وهي مساوية إلى طاقة الالتصاق الكيميائي)Chemisorption energy  في هذا البحث)واعتماد 

 Adatom سنركز في هذا البحث على التفاعل بين الذرة الملتصقة [1] على المسافة Potential energyالجهد 
والسطح.لقد قدم الباحثون العديد من الدراسات النظرية حول موضوع الالتصاق الكيميائي ولعل أهمها الدراسة التي قدمها 

 لتوضيح اعتماد عملية تبادل الشحنة بين ذرات مبتعدة من السطح وعلى درجة الحرارة وذلك  Remy, Rassar [2]كل من 
بتعميم نظرية الالتصاق الكيميائي إلى مسافات بعيدة حيث أدخلت درجة الحرارة في صيغ أعداد الأشغال(أو ما يسمى 

 Image effects)للذرة الملتصقة كما تم الاخذ بنظر الاعتبار التأثيرات الصورية  Effective chargesبالشحنات المؤثرة 
 نظرية للالتصاق الكيميائي تخص التصاق [3] وآخرون Gadzuk. كما قدم  Correlation effectsوتأثيرات الترابط 

الذرات القلوية على سطوح المعادن حيث افترضوا إن طاقة الالتصاق الكيميائي تتكون من جزأين: الجزء المعدني والجزء 
الايوني إذ تعتبر الاصرة الايونية هي الاصرة السائدة في حالة الالتصاق الكيميائي للذرات القلوية على سطوح المعادن 

الانتقالية. 
  Potential energy surfaces (PES)إن حسابات طاقة الالتصاق الكيميائي كدالة للمسافة يعني أيجاد سطوح الجهد 

التي تعد خطوة مهمة جدا في حسابات الالتصاق الكيميائي بل من أهم نتائجها حيث تعطي حالة الشحنة على السطح أثناء 
هي  Field desorption معالجة نظرية لمجال القلع واعتبر أن عملية القلع بوساطة المجال Gomer[4]الالتصاق.قدم 

 %100 لا تكون صحيحة FRDR. أن القياسات العملية لمجال القلع Field ionizationتعميم لعملية التأين بوساطة المجال 
وذلك بسبب اللادقة المصاحبة لدرجة تأين الذرة الملتصقة بعد القلع. ولصعوبة تحضير سطح نظيف جدا يتم حساب مجال 

 إلى غاية قريبة جدا من Extrapolationالقلع لتغطية عالية ثم تعالج هذه النتائج باستخدام الاستكمال الرياضي الخارجي 
 [5] وآخرون  Ernst◌ُ  .وفيما يخص قلع الذرات وهي متاينة من الدرجة الثانية فقد قام near zero coverageالصفر 

بقياس الجهد كدالة للمسافة عند درجات حرارة منخفضة واستنتجوا أن النتائج مطابقة للنتائج النظرية لنموذج التحدب 
 لحساب مجال القلع. كما اقترحوا صيغة لحساب الجهد عند قيمة التحدب في منحنيات  Image hump modelالصوري 

الجهد والتي تحدث بسبب تأثير المجال.وفي دراسة حديثة تم فيها عرض تأثير الحرارة مع دالة الشغل للوجه المستخدم على 
 حيث وجد أن لهما [6] وسطح النيكل [1]كل من الشحنات المؤثرة وطاقات الربط للذرة القلوية على سطح التنكستن 

تأثيرين متعاكسين.في هذا البحث، سيتم حساب مجال القلع لذرة الصوديوم من سطح النيكل متعدد الأوجه وذلك من خلال 
 .حيث تم استخدام نموذج حسابي لأعداد الأشغال AGN[7]نظرية الالتصاق الكيميائي للنظام بالاعتماد على نموذج 

 ومن ثم الاستفادة من هذه الطاقة لحساب مجال القلع باستخدام Na/Ni [1]ولحساب طاقة الالتصاق الكيميائي للنظام 
 ). [1,6,8]نموذج التحدب الصوري (ولمزيد من التفاصيل انظر المصادر
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زةخخل  ل لهدث ئكحزئاى ئك  : ئكم
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وتمثل 

σ±
aE مستويات الطاقة المقابلة لأعداد الأشغال

σ±
an :وتعطى بالعلاقة التالية 

 
  σσ φ 

aeffia nUSEVSE +∆+−=± )()()(     ----------(3) 
 

 والتي تعطى بالعلاقات التالية : UReffR [9] وتأثيرات الترابط ΔE [9]والتي تأخذ بنظر الاعتبار تأثير الإزاحة الصورية 
 

),( تكون غير دقيقة سوف نستبدل صيغة دالة فيرمي (1)ولان الحسابات العددية للمعادلة  TEf بصيغة متعددة حدود 
 بالشكل التالي (1) ، لذلك يمكن كتابة المعادلة [1] من افضل تطابق لمتعدد حدود حصلنا عليه  Tتصح لأي درجة حرارة 
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 تحليليا نحصل على : (4)وبحل المعادلة 
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 تمثل الشحنات المؤثرة (5)المعادلة 
σ
an و 

σ−
an للذرة الملتصقة والتي تأخذ بالاعتبار المسافة والحرارة وتأثيرات الحجب 

والتأثيرات الصورية وتأثيرات الترابط، والتي تدخل في حساب الجزء المعدني من طاقة الالتصاق الكيميائي وكما يلي : 
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 : [3] أما طاقة الجزء الايوني فتعطى بالعلاقة
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−1حيث أن 

Sk يمثل طول الحجب screening length  و effZ هي الشحنة المؤثرة المتمركزة على الذرة الملتصقة والتي 
)(1)()(تساوي    SnSnSZ aaeff

σσ  ، واعتماداً على ما سبق فان الطاقة الكلية للالتصاق الكيميائي تعطى بما =−−−
يلي : 

 
  )()()( SESESE IMCH +=             ----------(8)  
 

 سطح فان تأثيره يضاف إلى السطح على شكل – على نظام ذرة ملتصقة  Fعند تسليط مجال كهربائي خارجي شدته 
 تمثل طول الحجب. وتعطى طاقة الالتصاق الكيميائي للحالة  SRoR. حيث eFSRoR[9]إزاحة للمستوي الذري الملتصق بمقدار 

 : [10]غير المغناطيسية كدالة للمسافة والمجال المؤثر كالاتي
  2

2
1),(),(),(),( FFSEFSEFSEFSE iIFIMCH α−++=              -----------(9) 

 
 يمثل مقدار (9) عند تأثير المجال. ان الحد الثالث من المعادلة (7) و  (6) وفقاً للعلاقات  ERIR و  ERMRحيث تحسب 

),(الطاقة المصاحبة لجلب الشحنة المؤثرة  FSZe eff من S=0 إلى نقطة تقع في منطقة المجال وعلى بعد S من 

السطح: 
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 هي معامل استقطابية ثنائي القطب الكهربائي للأيون. iα فيمثل طاقة استقطاب الايون و(9)اما الحد الرابع من المعادلة 

 و لكن (9)وتعطى طاقة الالتصاق الكيميائي للحالة المغناطيسية كدالة للمسافة والمجال المؤثربصيغة مشابهة للعلاقة 
 هي معامل استقطابية ثنائي القطب الكهربائي للذرة ). Aα) Aα إلي iαبتغيير 

  حسب نموذج التحدب للأيونات المقلوعة وهي متاينة Fأن علاقة طاقة الربط الكيميائي( الالتصاق الكيميائي) بمجال القلع 
من الدرجة الأولى تعطى بالعلاقة : 
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2
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.  [1,6,8]ولمعرفة تفاصيل اكثر يرجى مراجعة المصادر 

 

ب :  لمئفس ث هئك ئكمةئئ
  لقد تم حساب أعداد الأشغال 

σ±
anومستويات الطاقة الذرية 

σ±
aE المقابلة لها للنظام 

Na/Ni(110)  .لغرض التأكد من التصرف العام لها كدالة للمسافة وطول الحجب 
كدالة للمسافة وطول  Na/Niكما تم حساب طاقة الالتصاق الكيميائي للحلين المغناطيسي وغير المغناطيسي للنظام 

الحجب ودالة الشغل للسطح حيث استخدمت نتائج حسابات أعداد الأشغال كمدخلات لحساب طاقة الالتصاق وكما موضح 
) الذي يبين أن : 1في الشكل (

ioللحالة  V<φ الحالتين الايونية(الخط المتقطع) والمتعادلة(الخط المتصل) واللتان تتقاطعان عند النقطة SRCR هذه النقطة، 
 للنظام عندما تكون الذرة بعيدة عن السطح تكون حالة G.Sلها أهمية كبيرة في موضوع القلع لأنها تؤكد أن حالة 

IMمتعادلة( EE IM) بينما تكون حالة ايونية(< EE  بالاقتراب نحو السطح . SRCR) عند عبور >
ioوللحالات  V>φ يظهر الحل الايوني فقط اذ أن SRCR تبتعد عن السطح بزيادة oφ . 

) الذي منه نستنتج أن المساهمة الايونية في طاقة الربط الكيميائي هي السائدة 1نتائج هذه الحسابات مبينة في الجدول (
 على خلاف المساهمة المعدنية . oφلكل الوجوه وتزداد هذه المساهمة بزيادة 
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كدالة لدرجة الحرارة وقد وجد أن  Na/Ni(110)  للنظام PES ولدراسة تأثير درجة الحرارة تم حساب  

الحالة غير المغناطيسية لا تتغير تبعا لتغير درة الحرارة إلا بالقرب من السطح على خلاف الحالة المغناطيسية، فبزيادة 
درجة الحرارة يتم أشغال مستويات اكثر في حزمة التوصيل للمعدن مما يؤدي إلي زيادة قوة الترابط على عكس تأثير زيادة 

(وسنتعرض لموضوع تأثيرات الحرارة وبشكل مفصل في بحث في وقت لاحق).في حالة تسليط مجال  [1,8]دالة الشغل 
 على النظام بحيث يكون اكبر من المجال الموقعي الذي تسببه الصورة المحتثة في السطح على الأيون Fكهربائي خارجي 

. وكنتيجة لذلك فان oFSeالمراد قلعه فان المستوي الذري يحدث له إزاحة إلي الأعلى (أعلى من مستوى فيرمي) بمقدار 
الشحنة الإلكترونية الموضعية بالقرب من الذرة الملتصقة ستنخفض بشكل كبير وذلك لان ذيول التوزيع اللورنزي 

Lorentzian Shape  للذرة ستتداخل مع مستويات المعدن ومن ثم زيادة التعريض Γ الحاصل في المستوى مما يؤدي 
إلي نقصان الشحنة الإلكترونية 

σ±
an المتموقعة بالقرب من الذرة الملتصقة(أي أن تأثير المجال معاكساً لتأثير درجة 

 كدالة للمجال PESالحرارة).كما استخدمت نتائج حسابات دوال الالتصاق الكيميائي بوجود المجال كمدخلات لحساب 
 مع المجال الخارجي المؤثر PES) تغير هيأة 2). ويبين الشكل (2وكما موضح في الجدول ( Na/Ni(110)للنظام 

 (الخط المتصل)، ولوحظ أن الحل F=0للحلين المغناطيسي وغير المغناطيسي(الخط المتقطع) مقارنة مع الحالة 
2المغناطيسي لا يتأثر بالمجالات الواطئة ولكن يضاف تأثير المجال عليه بشكل إزاحة مقدارها 

2
1 FAα عن الحالة 

F=0  بينما في حالة المجالات العالية فلا توجد هناك حالة مغناطيسية أساسا بسبب الإزاحة التي يتعرض لها المستوى
الذري إلي أعلى مستوى فيرمي ومن ثم تكون الحالة الغير مغناطيسية هي السائدة ابتداءً من الشحنات المؤثرة و انتهاءً 

بطاقة الالتصاق للذرة الملتصقة. 
. ويعتمد تقاطع هذه F=0أما الحل غير المغناطيسي فيحصل له انحناء يتناسب مع شدة المجال المطبق مقارنة مع الحالة 

) الذي يوضح ميكانيكية القلع حيث تنقلع الذرة الملتصقة بهيأة أيون 2المنحنيات على شدة المجال والواضح من الشكل (
 PES للنظام والتي هي حالة ايونية. وعليه، فلحساب مجال القلع كان لابد أولا حساب G.Sموجب عبر الحالة الأرضية 

io وللحالتين Qومن ثم حساب طاقة التنشيط للقلع  V<φ و io V>φ كدالة للمجال وطول الحجب أيضا ولكل الوجوه 
).ان نتائج حسابات مجال القلع يستعرضها الجدول 3 وكما في الشكل (Q(F)=minبحيث يتحقق الشرط  Na/Niللنظام 
) والتي لم يتم مقارنتها مع النتائج العملية لهذه الانظمة لعدم حصولنا عليها. ولكن نتائجنا أعطت التصرف نفسه 3رقم (

 التي تظهر [8] وكذلك لطاقات الالتصاق على سطح النيكل [1]لحالة التصاق وقلع الذرات القلوية من سطح التنكستن 
ioتطابقاً جيداً مع القيم العملية و بشكل خاص للحالة  V<φ . 

 
 
 
 
 
 

ب Na/Ni(110) ككمطئل PESيهصج ةغيذ ئكغ ): 1(ئكسقك  زئغ ل ب كك   . قخئك
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  . ئكقهذائئى كدالة للمجال Na/Ni(110) للنظام PESيوضح تغير الـ ): 2(الشكل 

 .Na/Ni   للأنظمةF مع Qيوضح علاقة الـ ): 3(الشكل 
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Abstract: 
 
 Distance and screening effects on the adatom’s effective charge are studied within the 
framework of the time – dependent Anderson – Newns model throughout the chemisorption 
theory. An analytical formula for the effective charges is used and developed where the 
repulsion of the two electrons of opposite spins in the adatom is taken into account by means 
of the correlation energy. 

An analytical formulation for the metallic chemisorption energy [1] is also used and 
developed while the ionic contribution to the chemisorption energy is solved numerically. The 
chemisorption energies are calculated as a function of distance, screening length and 
crystallography. The calculated chemisorption energies are extracted to calculate fields 
desorption using Hump model [1]. The comparison with the behavior of the experimental data 
gives good agreement. 
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